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n
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A. Espectroscòpia ultraviolada 
La espectroscòpia és una ciència que estudia les interaccions que succeeixen entre la 
radiació i la matèria. Quan la llum travessa una solució d’analit, la intensitat de la radiació 
disminueix com a conseqüència de la excitació de l’analit. La absorció de la radiació atenua 
el raig incident d’acord amb la llei d’absorció, o llei de Lambert i Beer:  
cb
P
PAbs 'log 0 ε==  (Eq. A.1.) 
Essent 
  Abs : Absorbància 
0P : Potència d’un feix de llum que ha passat a través del blanc 
P : Potència d’un feix de llum que ha passat a través de l’analit 
'b : Longitud de la trajectòria de la radiació (cm) 
  c : Concentració de les espècies absorbents (M) 
ε : Absortivitat molar (L·mol-1·L-1) 
Per a la lectura de la concentració de nitrobenzè en els diferents experiments s’ha utilitzat 
un espectrofotòmetre HP 8453 UV-VIS.  
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Figura 1 – Espectrofotòmetre UV-Visible. 
 
A.1 Fonaments de l’espectrofotòmetre 
L’espectrofotòmetre és un instrument que té la capacitat de generar un feix de llum 
monocromàtic a una certa longitud d’ona, projectar-lo a través d’una mostra i mesurar-ne la 
llum emergent. La configuració d’aquest instrument és la següent: 
 
Figura 2 – Alineació dels components de l’espectrofotòmetre UV-VIS Font: SKOOG, WEST, HOLLER, 
CROUCH, Química analítica (Séptima edición). McGRAW-HILL. 
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Essent: 
(1) Font de llum 
(2) Selector de longitud d’ona 
(3) Mostra 
(4) Detector 
(5) Processament i lectura dels senyals 
 
A.2 Detecció del nitrobenzè 
Cada espècie molecular té la capacitat d’absorbir la seva pròpia freqüència característica 
de la radiació electromagnètica.  
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Figura 3 – Espectre d’una dissolució de nitrobenzè 12 mg·L-1 en aigua destil·lada 
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Com es pot observar a la Figura 3, la longitud d’ona d’absorció màxima del nitrobenzè és λ = 
268 nm. El fet que la dissolució sigui en aigua de mar únicament modifica l’espectre 
introduint una inestabilitat en l’absorbància de les longituds d’ona compreses entre 190 nm i 
210 nm, tal i com es mostra en la Figura 4:  
Espectre nitrobenzè en aigua de mar (S=35g/L)
0
0,1
0,2
0,3
0,4
0,5
0,6
0,7
0,8
0,9
190 240 290 340 390
Longitud d'ona (nm)
Ab
so
rb
àn
ci
a
 
Figura 4 – Espectre d’una dissolució de nitrobenzè 12 mg·L-1 en aigua de mar de salinitat 35g/L 
A partir de la preparació de dissolucions patró de concentracions 0.1 mg·L-1, 0.5 mg·L-1, 1 
mg·L-1, 2 mg·L-1, 6 mg·L-1, 12 mg·L-1, 18 mg·L-1, 24 mg·L-1 i 30 mg·L-1 es crea la següent 
recta de calibratge, que permet traduir el valor d’absorbància llegit per l’UV-VIS en un valor 
de concentració (en mg·L-1).  
Recta de calibratge del nitrobenzè en aigua de mar
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Figura 5 – Recta de calibratge obtinguda per al nitrobenzè, a λ=268nm. Rang: 0.1 – 30 mg·L-1 
Estudi de la distribució i el comportament del nitrobenzè en l’aigua de mar. 
Resposta a un vessament accidental.  Pág. 13 
 
B. Resultats dels experiments de velocitat de dissolució 
A continuació es presenten els ajustos dels resultats obtinguts en les proves de velocitat de 
dissolució a les cinètiques d’ordre 0, 1 i 2. S’han representat els experiments NB1, NB2, 
NB3 i NB4 en blau, NB5, NB6 i NB7 en taronja, NB8, NB9 i NB10 en verd i NBR1, NBR2, 
NBR3 i NBR4 en gris per a respectar la notació de les Taules 4-1 i 4-2 de la memòria.  
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB1, NB2, NB3 i NB4 al model cinètic 
d’ordre 0: 
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y = 0,9607x + 15,77
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Figura 6 – Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 0 de NB1, NB2, NB3 i NB4 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB1, NB2, NB3 i NB4 al model cinètic 
d’ordre 1: 
Ordre 1
y = 0,0114x + 3,5676
R2 = 0,943
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Figura 7 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 1 de NB1, NB2, NB3 i NB4 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB1, NB2, NB3 i NB4 al model cinètic 
d’ordre 2: 
Ordre 2 y = -0,0002x + 0,0258
R2 = 0,831
y = -0,0001x + 0,019
R2 = 0,865
y = -0,0002x + 0,0325
R2 = 0,735
y = -6E-05x + 0,0182
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Figura 8 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 2 de NB1, NB2, NB3 i NB4 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB5, NB6 i NB7 al model cinètic d’ordre 
0: 
Ordre 0
y = 0,910x + 33,899
R2 = 0,853
y = 0,703x + 30,799
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Figura 9 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 0 de NB5, NB6 i NB7 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB5, NB6 i NB7 al model cinètic d’ordre 
1: 
Ordre 1
y = 0,007x + 4,090
R2 = 0,946
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Figura 10 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 1 de NB5, NB6 i NB7 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB5, NB6 i NB7 al model cinètic d’ordre 
2: 
Ordre 2
y = -8E-05x + 0,016
R2 = 0,8858
y = -9E-05x + 0,0193
R2 = 0,6751
y = -9E-05x + 0,0196
R2 = 0,919
0,00
0,01
0,01
0,02
0,02
0,03
0 20 40 60 80 100 120 140
Temps (min)
1/
C
o
n
c
 
(pp
m
-
1 )
NB5
NB6
NB7
 
Figura 11 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 2 de NB5, NB6 i NB7 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB8, NB9 i NB10 al model cinètic 
d’ordre 0: 
Ordre 0
y = 0,8066x + 33,792
R2 = 0,807
y = 0,6081x + 22,172
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Figura 12 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 0 de NB8, NB9 i NB10 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB8, NB9 i NB10 al model cinètic 
d’ordre 1: 
Ordre 1
y = 0,0066x + 4,0521
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Figura 13 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 1 de NB8, NB9 i NB10 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NB8, NB9 i NB10 al model cinètic 
d’ordre 2: 
Ordre 2
y = -8E-05x + 0,0169
R2 = 0,829
y = -0,0001x + 0,0244
R2 = 0,851
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Figura 14 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 2 de NB8, NB9 i NB10 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NBR1, NBR2, NBR3 i NBR4 al model 
cinètic d’ordre 0: 
Ordre 0
y = 1,397x + 32,861
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Figura 15 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 0 de NBR1, NBR2, NBR3 i NBR4 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NBR1, NBR2, NBR3 i NBR4 al model 
cinètic d’ordre 1: 
Ordre 1
y = 0,0095x + 4,3291
R2 = 0,968
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Figura 16 - Rectes de regressió per  al model cinètic d’ordre 1 de NBR1, NBR2, NBR3 i NBR4 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments NBR1, NBR2, NBR3 i NBR4 al model 
cinètic d’ordre 2:  
Ordre 2
y = -8E-05x + 0,0128
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Figura 17 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 2 de NBR1, NBR2, NBR3 i NBR4 
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C. Resultats dels experiments d’evaporació 
A continuació es presenta l’ajust dels resultats dels experiments d’evaporació als tres 
models cinètics. 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments EVAP C.1, EVAP C.2, EVAP C.3 i 
EVAP C.4 al model cinètic d’ordre 0: 
Ordre 0 y = -0,7068x + 39,485
R2 = 0,934
y = -0,2841x + 16,604
R2 = 0,953
y = -0,7491x + 33,556
R2 = 0,783
y = -0,7077x + 40,063
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Figura 18 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 0 de EVAP C.1, EVAP C.2, EVAP C.3, i 
EVAP C.4. 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments EVAP C.1, EVAP C.2, EVAP C.3 i 
EVAP C.4 al model cinètic d’ordre 1: 
Ordre 1 y = -0,0368x + 3,8207
R2 = 0,999
y = -0,0335x + 2,9395
R2 = 0,998
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Figura 19 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 1 de EVAP C.1, EVAP C.2, EVAP C.3, i 
EVAP C.4. 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments EVAP C.1, EVAP C.2, EVAP C.3 i 
EVAP C.4 al model cinètic d’ordre 2: 
Ordre 2
y = 0,0047x + 0,025
R2 = 0,951
y = 0,0117x - 0,0843
R2 = 0,898
y = 0,0023x + 0,0068
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y = 0,0024x + 0,0068
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Figura 20 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 2 de EVAP C.1, EVAP C.2, EVAP C.3, i 
EVAP C.4. 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments EVAP F.1, EVAP F.2 i EVAP F.3 al 
model cinètic d’ordre 0: 
Ordre 0
y = -0,5594x + 40,846
R2 = 0,974
y = -0,8579x + 41,059
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Figura 21 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 0 de EVAP F.1, EVAP F.2 i EVAP F.3. 
Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments EVAP F.1, EVAP F.2 i EVAP F.3 al 
model cinètic d’ordre 1: 
Ordre 1
y = -0,0216x + 3,776
R2 = 0,998
y = -0,0345x + 3,779
R2 = 0,997
y = -0,0154x + 2,975
R2 = 0,996
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Figura 22 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 1 de EVAP F.1, EVAP F.2 i EVAP F.3. 
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Regressions obtingudes en l’ajust dels experiments EVAP F.1, EVAP F.2 i EVAP F.3 al 
model cinètic d’ordre 2: 
Ordre 2
y = 0,0009x + 0,0192
R2 = 0,976
y = 0,0016x + 0,0179
R2 = 0,932
y = 0,0011x + 0,0496
R2 = 0,970
0
0,01
0,02
0,03
0,04
0,05
0,06
0,07
0,08
0,09
0,1
0 10 20 30 40 50
Temps (h)
1/
C 
(L/
m
g)
Evap F.1
Evap F.2
Evap F.3
 
Figura 23 - Rectes de regressió per al model cinètic d’ordre 2 de EVAP F.1, EVAP F.2 i EVAP F.3. 
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D. Resultats dels experiments d’equilibri d’adsorció 
A continuació es mostra el procediment que s’ha seguit per a l’obtenció de les isotermes 
d’adsorció. 
a. Isoterma de Freundlich 
L’expressió de la isoterma de Freundlich és la que es mostra a continuació: 
n
eFe CKq
/1
·=  (Eq. D.1) 
La forma linealitzada de la isoterma és la següent:  
)ln()·ln(1)ln( Fee KC
n
q +





=  (Eq. D.2) 
Representació dels punts experimentals segons la forma linealitzada de la isoterma: 
Linealització isoterma Freunlich
y = 0,8987x - 2,762
R2 = 0,938
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Figura 24 – Linealització de la isoterma de Freundlich 
Del gràfic s’extreu: 
Kf=0.063 n=1.1127 
A continuació es representa la isoterma substituint els paràmetres Kf i n pels valors 
obtinguts anteriorment, en un rang de concentracions de 0 a 1000 mg·L-1: 
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Figura 25 – Corba d’equilibri d’adsorció + isoterma de Freundlich 
 
b. Isoterma de Temkin 
L’expressió de la isoterma de Freundlich és la que es mostra a continuació: 
)··ln('· e
T
e CAK
TRq =  (Eq. D.3) 
La forma linealitzada de la isoterma és la següent:  
)·ln()·ln( ee CBABq +=  (Eq. D.4) 
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Representació dels punts experimentals segons la forma linealitzada de la isoterma: 
Linealització isoterma Temkin
y = 5,4068x - 17,025
R2 = 0,921
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Figura 26 – Linealització de la isoterma de Temkin 
Del gràfic s’extreu:  
Kt=450.54 A=0.0429 
 
A continuació es representa la isoterma substituint els paràmetres Kt i A pels valors 
obtinguts anteriorment en un rang de concentracions de 0 a 100 mg·L-1: 
Corba adsorció + isoterma Temkin
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Figura 27 – Corba d’equilibri d’adsorció + isoterma de Temkin 
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c. Isoterma de Langmuir modificada 
El motiu pel qual s’ha estudiat la isoterma de Langmuir modificada en lloc del model original 
és el següent: 
El model de Langmuir va ser originalment desenvolupat per a representar la quimisorció., i 
les consideracions d’aquest model són: 
i. La superfície de l’adsorbent és homogènia, és a dir, l’afinitat de cada 
lloc d’enllaç per les molècules de solut és la mateixa. 
ii. Les molècules de solut adsorbides estan localitzades, és a dir, no es 
mouen per la superfície.  
iii. L’adsorció màxima correspon a una monocapa saturada de 
molècules d’adsorbat sobre la superfície de l’adsorbent. 
iv. No es tenen en compte la interacció entre les molècules adsorbides. 
v. L’energia d’adsorció és constant. 
Tal i com s’explica en l’article Modification of Langmuir isotherm in solution systems-
definition and utilization of concentration dependent factor; SEUGNMAN SOHN, DONGSU 
KIM, en sistemes en dissolució no necessàriament s’han de complir les premisses 
anteriors. En aquest article es duu a terme una modificació de l’equació de la isoterma de 
Langmuir per tal d’adaptar-la a sistemes d’adsorció sòlid-líquid, com és el cas d’estudi. 
L’expressió de la isoterma de Langmuir és la que es mostra a continuació: 
( )eL
eL
e CK
CKb
q
·1
··
+
=  (Eq. D.5) 
La forma linealitzada de la qual és la següent: 
bCKbq eLe
11
·
·
11
+=  (Eq. D.6) 
La modificació de la isoterma de Langmuir introdueix un paràmetre X que indica el nivell de 
dependència de l’adsorció respecte la concentració. Aquest valor X pot prendre diferents 
valors propers a 1 (quan X=1 la isoterma de Langmuir modificada coincideix amb la 
original). Es fa un estudi dels valors de regressió obtinguts en variar aquest paràmetre i es 
determina un màxim de regressió que correspon a un valor de X determinat.  
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L’expressió de la isoterma de Langmuir modificada es mostra a continuació: 
( )XeL
X
eL
e CK
CKb
q
·1
··
+
=  (Eq. D.7) 
La forma linealitzada de la qual és la següent:  
bCKbq
x
eLe
11
·
·
11
+





=  (Eq. D.8) 
Es procedeix a la representació dels punts experimentals segons la forma linealitzada de la 
isoterma en funció del valor del paràmetre X: 
Linealització isoterma Langmuir modificada y = 6,1x - 0,5166R2 = 0,853
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Figura 28 – Representació de la linealització dels punts experimentals mitjançant la isoterma de 
Langmuir modificada (X=0.4 – X=1.8) 
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A continuació es mostra la dependència del valor de la regressió amb el paràmetre X: 
Dependència del factor R2 amb X
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Figura 29 – Dependència del valor de regressió de la forma linealitzada amb el valor del paràmetre X 
Tal i com s’observa a la Figura 29, el valor de X que presenta una millor regressió és X=1.3, 
amb un valor de R2=0.999. 
De la Figura 28 s’extreu:  
KL=5.182·10-4 b=28.329 
 
A continuació es representa la isoterma que s’obté substituint els paràmetres KL i b pels 
valors obtinguts anteriorment: 
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Figura 30 – Corba d’equilibri d’adsorció + isoterma de Langmuir modificada 
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E. Resultats dels experiments de cinètica d’adsorció 
A continuació es mostra el procediment seguit per a la determinació dels models cinètics 
que descriuen millor cada una de les dues sèries experimentals, necessaris per a l’obtenció 
de la corba cinètica: 
• Inicialment s’ha determinat el model cinètic que descriu el comportament del blanc. 
En aquest es detecta una disminució de nitrobenzè causada per l’evaporació. Els 
resultats del punt 4.3 Evaporació de la memòria han demostrat que el model 
cinètic que millor descriu el comportament d’un sistema on únicament té lloc 
l’evaporació és el d’ordre 1: 
E
l 
Els resultats d’adaptar els punts experimentals a la cinètica proposada són els 
següents: 
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Figura 31 – Recta de regressió per al model cinètic d’ordre 1 per al blanc 
A continuació s’han estudiat els resultats de l’experiment amb sediments per 
determinar quina cinètica és la que descriu millor els punts experimentals. Els 
gràfics obtinguts es mostren a continuació: 
tkCC AoA ·lnln +=  (Eq. E.2.) 
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Figura 32 - Recta de regressió per al model cinètic d’ordre 0 per a l’experiment amb sediments 
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Figura 33 - Recta de regressió per al model cinètic d’ordre 1 per a l’experiment amb sediments 
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Figura 34 – Recta de regressió per al model cinètic d’ordre 2 per a l’experiment amb sediments 
Tot i que el model que presenta un millor coeficient de regressió és el d’ordre 0, es 
pot observar a la Figura 32 que en els últims punts hi ha un canvi de pendent, degut 
a que s’ha arribat a l’equilibri, per tant en adaptar-ho a una recta es comet un error 
més gran que per a l’ordre 1 (Figura 33), en que tot i que el coeficient de regressió 
es lleugerament inferior (0.9262 vs 0.9405), visualment s’observa que els punts 
tendeixen a una recta, sense canvis de pendent, per tant es decideix que el model 
cinètic d’ordre 1 és el que millor descriu els resultats de l’experiment cinètic. 
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F.  Implantació del pla CAMCAT 
 
Figura 35 – Implantació del Pla CAMCAT. Font: Direcció general d’emergències i seguretat civil. Generalitat de Catalunya PLA ESPECIAL DE 
CONTINGÈNCIES PER CONTAMINACIÓ ACCDENTAL DE LES AIGÜES MARINES A CATUALUNYA (CAMCAT) 
